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1.背景 
現在最も主流なタンパク質立体構造予測の手法は、ホモロジーモデリングである。こ
の手法は、すでに立体構造が解析されているタンパク質の骨格を鋳型とし、それを基に
立体構造を構築していくものである。ここで使われるホモロジーという言葉は、進化的
に類似しているという意味で、2つのタンパク質のアミノ酸配列の一致度で算出される。
ホモロジーモデリングの際には、立体構造が解析済みである大量のタンパク質の中から
鋳型を選び出す目安として用いられているが、ホモロジーが 20%程度のタンパク質も
しばし鋳型に使われることがある。このような低い値でもタンパク質の全体構造はそれ
なりに類似していることが多い。しかし、実際には 8割ものアミノ酸が一致していない
ため、側鎖の違いから二次構造の相対配置にずれが生じてくるという問題がある。私は
この問題を解決するため、立体相互作用、疎水性-親水性相互作用を考慮し 2 次構造相
対配置を最適化する REPACK システムの開発を行った。 
 
2.手法 
REPACKシステムの大まかな流れは図 1の通りである。ここで出てくる dockingプログ
ラムには、立体相互作用を計算する FFT_DOCK や、疎水性相互作用を計算する
HYPHO_DOCKを用いた。 
 
3.結果 
FFT_DOCKを用いたREPACKではRMSDの平均は-0.025と精度の向上が見られたが、
t 検定では p-value が 0.298 と有意差は見られなかった(図 2)。HYPHO_DOCK を用いた
REPACKでは RMSDは増加してしまい精度の向上が見られなかった(図 3)。 
 
4.まとめ 
今回、有意差が確認できる REPACK システムを開発することはできなかった。しかし、
結果を詳しく調べたところ、REPACKシステムにおけるループ除去の処理に原因があるこ
とがわかった。今後、ループに対する処理を改めていくことで 2 次構造相対配置の最適化
による予測精度の向上には充分期待ができるものだと考えられる。 
 
図 1.REPACKシステムのフローチャート 
 
図 2.FFT_DOCKを用いた REPACKの結果。 
緑色の折れ線グラフは 0 以下の時 REPACKによる 
精度の向上を表している。 
 
  
図 3.HYPHO_DOCKを用いたREPACK
の結果。0 以下の時 REPACK による精
度向上を表している。 
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